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Дается краткий обзор основных представлений и проблем физики квазиодномерных соединений. Главной
проблемой остается последовательное теоретическое описание природы так называемого псевдощелевого
состояния. В рамках кластерной теории возмущений рассматривается упрощенная модель псевдощеле-
вого состояния, основанная на картине формирования поляронов малого радиуса.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Эффектом первого порядка теории возмущений
по электрон-фононному взаимодействию (ЭФВ) яв-
ляется рассеяние свободных электронов и дырок на
оптических и акустических фононах. В то же вре-
мя существует эффект второго порядка, связанный
с тем, что в ряде случаев фононы могут менять
энергетический спектр свободных носителей заря-
да. Это явление получило название поляронный эф-
фект, а носитель заряда, взаимодействующий с фо-
нонами, — полярон. Теория поляронов — это обшир-
ная область физики твердого тела. Сейчас в ней на-
блюдается новый всплеск активности. Прежде все-
го, это связано с исследованиями высокотемпера-
турных сверхпроводников, различных мультифер-
роиков, манганитов с колоссальным магнитосопро-
тивлением и квазиодномерных (q1D) систем. Кроме
того, появившаяся недавно возможность моделиро-
вания и симулирования многих поляронных эффек-
тов в системах ультрахолодных атомов в оптичес-
ких 1D- и 2D-решетках сильно привлекает внима-
ние исследователей, поскольку позволяет контроли-
руемым образом менять интересующие параметры
физической системы [1–3]. Для этого оптическую
решетку с носителями (бозе- или ферми-атомами)
погружают в конденсат Бозе –Эйнштейна, в резуль-
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тате взаимодействия с которым формируется поля-
ронное состояние в виде носителя, одетого в коге-
рентное облако фононов — возбуждений Боголю-
бова [4, 5]. В настоящей работе мы будем касаться
только q1D-систем. Ниже приведены основные све-
дения и последние результаты исследований элект-
ронной структуры q1D-систем, а также обозначены
основные проблемные вопросы, требующие своего
решения.

Теоретические исследования электронных
1D-систем, начатые задолго до того, как кристал-
лы q1D-типа были получены экспериментально,
показали, что свойства электронных 1D-систем
существенно отличаются от свойств кристаллов с
2D- или 3D-движением электронов. Следующие три
утверждения характеризуют в достаточной степени
всю специфику 1D-систем [6].

а) Металлическая 1D-система без учета кулонов-
ского взаимодействия электронов неустойчива по
отношению к периодическому потенциалу с волно-
вым вектором 2kF . Такая нестабильность приво-
дит к образованию самосогласованного периодиче-
ского изменения электронной плотности и величи-
ны смещения атомов решетки и открытию щели в
энергетическом спектре на уровне Ферми. Другими
словами, при понижении температуры в 1D-метал-
ле должны появиться искажения решетки с волно-
вым числом, равным удвоенному фермиевскому им-
пульсу, а основным состоянием 1D-цепочки атомов
при нулевой температуре является диэлектрическое
[7]. Такое самосогласованное изменение электронной
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плотности и положения атомов решетки называется
волной зарядовой плотности (ВЗП).

б) В 1D-системе электронов с наполовину запол-
ненной зоной одноэлектронные возбуждения отде-
лены от основного состояния щелью при сколь угод-
но слабом отталкивании электронов [8]. Это утверж-
дение доказано для случая, когда взаимодействие
электронов описывается в рамках гамильтониана
Хаббарда. Однако нет оснований считать это утвер-
ждение несправедливым для реального кулоновско-
го взаимодействия электронов. Таким образом, и ку-
лоновское взаимодействие электронов приводит к
диэлектрическому (моттовскому) переходу при по-
нижении температуры.

в) Одноэлектронные состояния в 1D-системе ло-
кализованы при сколь угодно слабом хаотическом
потенциале, поэтому при низких температурах про-
водимость 1D-системы электронов в решетке с де-
фектами не может быть металлической [9]. В став-
шей классической работе Березинского [10] впервые
дано последовательное решение задачи о локализа-
ции электронных состояний в одномерной системе
со сколь угодно слабым беспорядком.

Все эти утверждения показывают, что, по край-
ней мере, по трем причинам 1D-система электронов
может быть неметаллической при низких темпера-
турах.

Несмотря на то что q1D-проводники с ВЗП до
сих пор не нашли практического применения, мно-
гообразие и уникальность их свойств продолжают
привлекать исследователей из разных стран [11,12].

В последние годы большой интерес вызывает
исследование псевдощели в спектре элементарных
возбуждений различных q1D-систем. Соответству-
ющие аномалии наблюдаются в целом ряде экспе-
риментов, таких как измерения оптической прово-
димости, неупругое рассеяние нейтронов, фотоэмис-
сия с угловым разрешением (ARPES) [13].

Характерными особенностями спектров интен-
сивности ARPES-сигнала для q1D-соединений с
ВЗП являются смещение максимума интенсивнос-
ти спектра вглубь от уровня Ферми и его уши-
рение с более сильным размытием по энергиям,
чем для обычных квазичастиц в трехмерных ме-
таллах на уровне Ферми, для которых максимум
описывается лоренцианом. Из неорганических ма-
териалов ARPES применялся к голубой бронзе
K0.3MoO3 [14]. Также из близких неорганических со-
единений недавно исследовался (TaSe4)2I [15].

По теории среднего поля плотность состояний
для одночастичных возбуждений в рамках модели
Фрёлиха описывается обратной корневой зависимос-

тью dN/dE = D (E) ∼ 1
/√

E − 2Δ, но в спектрах
реальных q1D-соединений с волнами плотности об-
ратная корневая зависимость практически никогда
не наблюдается [16]. Экспериментальные спектры
плотности состояний практически всегда размыты
вблизи энергий E = 2Δ на величину много боль-
ше kBT [17, 18]. Одной из причин служат сильные
флуктуации параметра порядка и ЭФВ, приводя-
щие к взаимодействию свободных носителей с эти-
ми флуктуациями и образованию автолокализован-
ных состояний. Флуктуации, согласно современным
представлениям, также приводят к отличию темпе-
ратуры пайерлсовского перехода от величины, пред-
сказываемой теорией среднего поля.

Параметр порядка, описывающий модуляцию
ВЗП, выглядит как

Δ = g (2kF )
〈
b2kF + b+−2kF

〉
ei2kF x = |Δ| ei2kFx,

где скобки 〈. . .〉 обозначают термодинамическое
усреднение. В электронном спектре открывается
щель 2Δ на уровне Ферми и дисперсия одночастич-
ного возбуждения становится равной

E (k) = sgn ε (k)
[
ε2 (k) + |Δ|2

]1/2
.

При этом предсказываемое соотношение между ве-
личиной пайерлсовской щели и критической темпе-
ратурой, как и для сверхпроводимости,

2Δ/kBTC = 3.52.

Однако согласно многочисленным эксперименталь-
ным данным [16, 19, 20], в неорганических q1D-про-
водниках в зависимости от соединения 2Δ/kBTC =

= 8–14, в связи с чем различают температуру пе-
рехода по теории среднего поля TMF и экспери-
ментально определяемую TP . Согласно современ-
ным представлениям, TP соответствует температу-
ре трехмерного упорядочения T3D, при которой вза-
имодействие между флуктуациями параметра по-
рядка ВЗП на соседних одномерных цепочках (т. е.
в направлении, перпендикулярном к направлению
максимальной проводимости) приводит к возникно-
вению корреляции параметра порядка по всем трем
направлениям и образованию трехмерной ВЗП. Тео-
ретическим обоснованием является работа [21], в ко-
торой Ли, Райс и Андерсон показали, что, строго
говоря, дальний порядок в системе отсутствует при
любой конечной температуре, так как корреляцион-
ная функция убывает в зависимости от расстояния
экспоненциально:

〈Δ(x)Δ (0)〉 ∝ exp (−x/ξ (T )) .
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Но ниже T3D ∼ TMF /4 экспоненциально расходит-
ся длина корреляции ξ (T ), поэтому можно считать,
что в области температур ниже TMF /4 в системе
появляется пайерлсовская сверхрешетка. При этом
сильные флуктуации параметра порядка Δ суще-
ствуют и выше T3D и скоррелированы вплоть до
T ∗ > T3D, а при T > T ∗ длина корреляции ξ⊥ ста-
новится меньше расстояния между цепочками. Ре-
зультаты расчетов показывают, что в системе есть
не щель, а провал в плотности состояний. Лишь при
температурах T < TMF /4 плотность состояний при-
ближается к той, которая получается в приближе-
нии молекулярного поля. Понижение температуры
перехода, полученное в работе [21], — результат ком-
промисса между двумя противоположными тенден-
циями: с одной стороны, состояние с ВЗП является
низшим по энергии при T < TMF , с другой стороны,
в строго одномерной системе при конечной темпера-
туре дальний порядок невозможен.

Прямыми экспериментальными проявлениями
флуктуаций в q1D-проводниках являются размытие
рентгеновских рефлексов, соответствующих сверх-
структуре, и наблюдение псевдощели в оптических
спектрах при температурах T > T3D [16, 20], а так-
же флуктуации амплитудной моды возбуждения
ВЗП, напрямую наблюдаемые в экспериментах по
фемтосекундной спектроскопии [22].

Существует довольно много теоретических ра-
бот, в которых предпринимаются попытки дать объ-
яснение наблюдающимся аномалиям. Можно выде-
лить два основных направления этих исследований.
Одно из них основано на картине формирования
поляронов, в которой смещение и размытие мак-
симума плотности состояний объясняются в рам-
ках поляронной теории, т. е. квазичастицами при-
знаются подвижные поляроны с малой длиной ко-
герентности. Взаимодействие с фононами приводит
к увеличению эффективной массы носителя и появ-
лению гармоник вблизи квазичастичного пика при
EF , вместо характерного лоренциана, а также к
размытию и смещению квазичастичного пика на
〈nph〉 �ω, где 〈nph〉 — среднее число фононов, взаи-
модействующих с электроном, а �ω — характер-
ная энергия фонона. Однако последние исследова-
ния для K0.3MoO3 [23], где квазичастичный пик был
получен при T = 80 K с разрешением порядка 1 мэВ
и у него была обнаружена тонкая структура, по-
казали, что эти особенности, а также малая длина
когерентности квазичастиц, извлекаемая из диспер-
сии по k, несколько лучше описываются теоретичес-
кой, так называемой лестничной моделью, в кото-
рой существенны электрон-электронные взаимодей-

ствия и в рамках которой за пик ответственны свя-
занные состояния, объясняемые наличием спиновых
и холонных возбуждений. Особенности, присущие
этим возбуждениям, в спектрах ARPES размывают-
ся из-за гауссовых флуктуаций и флуктуаций вол-
нового вектора ВЗП на поверхности кристалла. В
то же время в (TaSe4)2I остаются существенными
ЭФВ и ВЗП-щель, по всей видимости, открывается
на фоне поляронной щели, существующей при тем-
пературах выше TP [24].

Другое направление предполагает, что явления
псевдощели обусловлены, главным образом, флук-
туациями ближнего порядка типа ВЗП. Довольно
давно Садовским была предложена точно решаемая
модель образования псевдощели в одномерной сис-
теме за счет развитых флуктуаций ближнего поряд-
ка типа волны зарядовой или спиновой плотности
[25–27]. Эта модель является прямым развитием ра-
боты Ли, Райса и Андерсона [21] и в последнее время
вызывает известный интерес в связи с попытками
объяснения псевдощелевого состояния ВТСП-куп-
ратов [28–30]. В частности, в работах [28–30] бы-
ло проведено весьма существенное обобщение дан-
ной модели на случай двумерной системы электро-
нов, находящихся в случайном поле развитых спи-
новых флуктуаций (антиферромагнитного ближне-
го порядка).

Как правило, в q1D-системах влияние на пай-
ерлсовскую щель термодинамических флуктуаций
параметра порядка рассматривают, следуя Бразов-
скому [31,32], аналогично влиянию статического бес-
порядка — путем введения случайного потенциа-
ла с распределением типа гауссового белого шума.
Бразовский первым получил размытие оптических
спектров, связанные солитонные состояния и неко-
торые другие особенности.

2. МЕТОД p-GTB

В случаях слабой и сильной электрон-фононной
связи применима, соответственно, теория возмуще-
ний по ЭФВ и перескоку электронов. В первом
случае формируется полярон большого радиуса и
наиболее аккуратным является подход, использу-
ющий самосогласованное борновское приближение
для расчета собственно энергетической части функ-
ции Грина электрона. Во втором случае использу-
ется теория поляронов сильной связи или теория
поляронов малого радиуса и каноническое преобра-
зование Ланга –Фирсова [33]. Эти методы хорошо
изучены и являются контролируемыми приближе-
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ниями. В случае промежуточного ЭФВ аналитиче-
ские расчеты, основанные на теории возмущений,
становятся невозможны. Поэтому в последнее время
все больший интерес представляют непертурбатив-
ные методы расчета, такие как диаграммный метод
Монте-Карло [34–36], метод точной диагонализации
малых кластеров [37], вариационные методы [38],
метод ренормгруппы матрицы плотности [39].

В настоящей работе мы не планируем использо-
вать теорию возмущений по ЭФВ, а в рамках ме-
тода GTB [40] (Generalized Tight Binding approach)
рассмотрим случай сильного и слабого ЭФВ. Пре-
имущество используемого нами метода заключает-
ся в том, что он позволяет рассматривать в рам-
ках одного подхода случай как слабого ЭФВ, так и
сильного и промежуточного. Кроме того, предлага-
емый метод позволяет рассчитывать электронную
структуру при различной температуре. Изначаль-
но обобщенный метод сильной связи (GTB) и его
первопринципная версия LDA+GTB были предло-
жены для описания электронной структуры купра-
тов — высокотемпературных сверхпроводников, раз-
личных мотт-хаббардовских систем — и, по сути,
этот метод является реализацией кластерной тео-
рии возмущений на языке X-операторов Хаббар-
да. Результаты расчетов GTB-методом количествен-
но зависят от используемого набора микроскопи-
ческих параметров, таких как, например, интегра-
лы перескока t. Используя волновые функции LDA
для расчета функций Ванье с помощью проекци-
онной техники [41], можно рассчитать параметры
соответствующей модели, основываясь на реальной
кристаллической структуре исследуемых систем и
связывая тем самым модельный подход с характер-
ными особенностями реальных химических соедине-
ний. В работе [42] была предложена поляронная вер-
сия GTB метода (p-GTB) для расчета электронной
структуры сильно коррелированных систем с силь-
ным ЭФВ. В этом подходе можно выделить три ос-
новных этапа.

1) Разбиение бесконечной решетки кристалла на
совокупность элементарных ячеек (кластеров), в на-
шем случае одномерной цепочки это будут кластеры
с двумя атомами. Точная диагонализация внутрия-
чеечного гамильнониана с учетом ЭФВ и нахожде-
ние энергии Ep и многочастичных волновых функ-
ций |p〉 локальных поляронов.

2) Построение поляронных X-операторов Хаб-
барда Xpq

f = |p〉 〈q| на базисе локальных много-
электронных и многофононных собственных состо-
яний из разд. 1. Индексы «p» и «q» содержат на-
бор квантовых чисел, характеризующих состояние

Nph
max + 1 Nph

max + 1

Nph
max + 1 Nph

max + 1

Ne = 1 Ne = 2 Ne = 3

Рис. 1. Схематическая картина многоэлектронных виброн-
ных уровней энергии собственных состояний кластера с
числом электронов Ne = 1, 2, 3 и фермиевские возбуж-

дения между ними, показанные стрелками

системы. Вычисление матричных элементов опера-
торов рождения и уничтожения электронов и фоно-
нов в этом базисе позволит записать одноэлектрон-
ные и фононные операторы на одном узле в виде
линейной комбинации операторов Хаббарда, квази-
фермиевских для электронов и квазибозевских для
фононов.

3) В общем случае многозонная модель c элект-
рон-электронным взаимодействием и ЭФВ запи-
сывается в виде обобщенной модели Хаббарда в
представлении X-операторов с набором локаль-
ных поляронных состояний и межъячеечным пе-
рескоком и взаимодействием между ними. Пред-
ставление X-операторов позволяет учесть сильные
корреляции и ЭФВ в нулевом приближении тео-
рии. Зонная структура квазичастичных возбужде-
ний формируется вследствие межъячеечных пере-
скоков, при этом зона проводимости (валентная зо-
на) обусловливается дисперсией фермиевских воз-
буждений между многочастичными состояниями с
числом электронов Ne и Ne + 1 (Ne − 1), рис. 1.

Важным новым аспектом развиваемой теории
является зависимость законов дисперсии квазича-
стиц от чисел заполнения локальных состояний. В
нашем случае температура будет менять числа за-
полнения разных многоэлектронных термов и чис-
ла заполнения многофононных уровней, что может
привести к сильной зависимости законов дисперсии
поляронов от температуры.

3. МИНИМАЛЬНАЯ МОДЕЛЬ

При пайерлсовском переходе из-за ЭФВ пере-
страивается не только электронная, но и фононная
система (коновская аномалия), поэтому для после-
довательного рассмотрения пайерлсовского перехо-
да необходимо ввести гамильтониан, описывающий
электроны, фононы и их взаимодействие.
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В модели сильной связи можно считать, что при
смещении ионов из положения равновесия меняют-
ся только резонансные интегралы t (интегралы пе-
рескока). Тогда гамильтониан электронов с учетом
движения ионов имеет вид

H =
∑
i

p2i
2M

+
1

4
Mω2

0

∑
i

(ui+1 − ui)
2 −

− t
∑
i,σ

(
a†i+1,σai,σ + a†i,σai+1,σ

)
+

+ t′
∑
i,σ

(ui+1 − ui)
(
a†i+1,σai,σ + a†i,σai+1,σ

)
, (1)

где pi и ui — операторы импульса и смещения ато-
ма на узле i, t′ — производная от резонансного ин-
теграла по межатомному расстоянию и M — масса
ионов. Далее обычно переходят к фононному пред-
ставлению и получают гамильтониан Фрёлиха, од-
нако нам удобнее работать в представлении «голых»
эйнштейновских фононов. Введем операторы рож-
дения и уничтожения кванта возбуждения i-го ос-
циллятора, т. е. b†i и bi:

ui =

√
1

2Mω0

(
bi + b†i

)
, pi =

1

i

√
Mω0

2

(
bi − b†i

)
.

В результате получим

H = ω0

∑
i

(
b†ibi +

1

2

)
− ω0

4

∑
i

(
bi + b†i

)
×

×
(
bi+1 + b†i+1

)
− t

∑
〈ij〉,σ

a†i,σaj,σ +

+
∑

i,〈jk〉,σ

(
λ i
0jkb

†
i + λ∗i

0kjbi

)
a†j,σak,σ, (2)

где λ0 — параметр ЭФВ. В дальнейшем мы будем
использовать, как это принято, безразмерный пара-
метр ЭФВ λ = λ2

0

/
ztω0, где z — число б.с. и раз-

личать два случая слабого (λ = 0.02) и сильного
(λ = 0.4) ЭФВ.

Разобьем одномерную цепочку на совокупность
элементарных ячеек (кластеров) с двумя соседними
атомами в ячейке. Тогда выражение (2) примет вид

H = HC +HCC , (3)

где HC и HCC — соответственно внутриячеечная и
межъячеечная части гамильтониана (2):

HC = He
C +Hph

C +He−ph
C +Hph−ph

C , (4)

HCC = He
CC +He−ph

CC +Hph−ph
CC . (5)

Здесь

Hph
C = ω0

∑
f

2∑
l=1

(
b†f,lbf,l +

1

2

)

— энергия локальных колебаний в кластере;

He
C = −t

∑
f,σ

∑
l �=l′

a†f,l,σaf,l′,σ

содержит перескок электронов внутри ячейки;

He−ph
C = λ

∑
f

∑
l �=l′

[(
b†f,l+bf,l

)
+
(
b†f,l′+bf,l′

)]
×

× a†f,l,σaf,l′,σ

и

Hph−ph
C = −ω0

4

∑
f

∑
l �=l′

b†f,lbf,l′ −

− ω0

4

∑
f

(
bf,1bf,2 + b†f,1b

†
f,2

)

— внутриячеечные части соответственно элект-
рон-фононного и фонон-фононного взаимодействий;

He
CC =

∑
〈fg〉,σ

∑
l �=l′

tll
′

fga
†
f,l,σag,l′,σ

описывает межкластерный перескок электронов;
He−ph

CC и Hph−ph
CC — межъячеечные части соот-

ветственно электрон-фононного и фонон-фононного
взаимодействия. Индекс «f» нумерует положение
ячейки в новой сверхрешетке, а l = 1, 2 — положение
атома в ячейке.

Одноэлектронные и фононные операторы уни-
чтожения и рождения в ячейке f с проекцией спина
σ могут быть выражены через линейную комбина-
цию X-операторов — квазифермиевских для элект-
ронов:

af,σ =
∑
pq

|p〉 〈p |af,σ| q〉 〈q| =
∑
pq

γσ (pq)X
pq
f ,

a†f,σ =
∑
m

γ∗
σ (pq)X

†pq
f

и квазибозевские для фононов:

bf =
∑
pp′

|p〉 〈p |bf | p′〉 〈p′| =
∑
pp′

γ (pp′)Xpp′
f ,

b†f =
∑
pp′

γ∗ (pp′)X†pp′
f ,

где |p〉 и |q〉 — собственные многоэлектронные и мно-
гофононные состояния внутриячеечной части га-
мильтониана (4) HC |p〉 = Ep |p〉 с различным чис-
лом электронов Ne = 1, 2, 3. Другими словами, по-
скольку число различных корневых векторов (pq)
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конечно, можно их пронумеровать и каждому век-
тору поставить в соответствие его номер m, тогда

af,σ =
∑
m

γσ (m)Xm
f , a†f,σ =

∑
m

γ∗
σ (m)X†m

f .

Для Ne = 1 набор собственных волновых функ-
ций |p〉i, двукратно вырожденных по проекции спи-
на σ, можно представить в виде

|p〉i =
Nmax

ph∑
nph=0

∑
l

cil (nph) |al,σ〉 |nph〉,

где

|nph〉 = 1√
nph!

(
b†
)nph |0, 0, . . . , 0〉

и
|al,σ〉 = a†l,σ |0〉 ,

аNmax
ph — величина отсечки по числу фононов, начи-

ная с которой при nph > Nmax
ph и заданной величине

ЭФВ перестает меняться энергия

E0
p

(
Nmax

ph + 1
) ≈ E0

p

(
Nmax

ph

)

основного состояния |p〉0 и весовые коэффициенты

c0l
(
Nmax

ph + 1
) ≈ c0l

(
Nmax

ph

)

(при рассмотрении различных температурных эф-
фектов необходимо отслеживать неизменность энер-
гии Ei

p ближайших возбужденных состояний |p〉i и
весовых коэффициентов cil(N

max
ph + 1) ≈ cil(N

max
ph )).

Другими словами, Nmax
ph определяет число фоно-

нов, которое необходимо учесть при данной вели-
чине ЭФВ, чтобы сформировалась «фононная шу-
ба» электрона и образовался полярон. Для Ne = 2

собственные состояния можно представить с учетом
принципа Паули в виде линейной комбинации

|p〉i =
Nmax

ph∑
nph=0

∑
ll′,σσ′

cill′,σσ′ (nph) |al,σal′,σ′〉 |nph〉,

где
|al,σal′,σ′〉 = a†l,σa

†
l′,σ′ |0〉 .

Максимальное число электронов в кластере Nmax
e =

= 4, поэтому для Ne = 3 волновая функция в ды-
рочном представлении имеет вид аналогичный виду
для Ne = 1.

На рис. 2 в качестве примера представлен набор
уровней энергии собственных состояний кластера с
Ne = 1 для трех возможных случаев:

−1.5−1.5−1.5

−1.0−1.0−1.0

−0.5−0.5−0.5

000

0.50.50.5

1.01.01.0

1.51.51.5

−2

−1

0

1

2

3

4
E, эВ

|p�1

|p�0

а б в г

Рис. 2. Набор уровней энергии собственных состояний
кластера с Ne = 1 для nph = 0 (а), nph = 7, λ = 0 (б), сла-
бого ЭФВ nph = 7, λ = 0.04 (в) и сильного ЭФВ nph = 30,
λ = 0.2 (г). Расчеты были выполнены для t = 1 эВ,

ω0 = 0.05 эВ

1) nph = 0; в отсутствие локальных колебаний
имеются только два электронных состояния, дву-
кратно вырожденных по проекции спина σ: основ-
ное

|p〉0 =
1√
2

(
a†1,σ − a†2,σ

)
|0〉

и возбужденное

|p〉1 =
1√
2

(
a†1,σ + a†2,σ

)
|0〉

(рис. 2a);
2) nph = 7, λ = 0; при наличии локальных коле-

баний, но в отсутствие ЭФВ имеется эквидистант-
ный спектр для основного |p〉0 и возбужденного |p〉1
электронных состояний (рис. 2б);

3) случай слабого nph = 7, λ = 0.02 (рис. 2в) и
сильного nph = 30, λ = 0.4 (рис. 2г) ЭФВ.

На рис. 3 приведена гистограмма распределения
весового вклада

P0 =
∑
l

∣∣c0l (nph)
∣∣2

базисных состояний |al,σ〉 |nph〉 с различным чис-
лом фононов в основное состояние |p〉0 для слу-
чаев 1) и 2) (а), слабого (б) и сильного (в) ЭФВ.
Видно, что с ростом величины ЭФВ увеличивается
вклад базисных состояний с бо́льшим число фоно-
нов, а доля чисто электронных состояний, наоборот,
уменьшается. Такое перераспределение веса приво-
дит к тому, что фермиевские возбуждения между
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Рис. 3. Гистограмма распределения весового вклада базисных состояний с различным числом фононов в основное со-
стояние кластера с числом электронов Ne = 1 для случая nph = 0 и nph = 7, λ = 0 (а), слабого nph = 7, λ = 0.02 (б) и

сильного nph = 30, λ = 0.4 (в) ЭФВ. Расчеты были выполнены для t = 1 эВ, ω0 = 0.05 эВ
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Рис. 4. Электронная структура (зонная структура, плотность состояний и спектральная плотность в точке с волновым
вектором k = π/2 на уровне химического потенциала) в отсутствие ЭФВ. Все расчеты были выполнены для следующих

значений параметров: λ = 0, t = 1 эВ, δ = 0.03 эВ

многочастичными состояниями с числом электронов
Ne и N2 + 1(Ne − 1) (рис. 1) приобретают сателлит-
ную структуру, так что удельный вес Z квазича-
стичного пика уменьшается, а удельный вклад неко-
герентного фона в полный спектральный вес, наобо-
рот, увеличивается. Имеет место уширение с более
сильным размытием по энергии квазичастичных пи-
ков в спектрах ARPES.

Без учета межъячеечного электрон-фононного
He−ph

CC и фонон-фононногоHph−ph
CC взаимодействий в

представлении X-операторов гамильтониан (3) име-
ет вид

H =
∑
f,p

EpX
pp
f +

∑
f �=g

∑
m,n

tmn
fg X†m

f Xn
g , (6)

где
tmn
fg =

∑
σ

tfgγ
∗
σ (m) γσ (n)

содержит интегралы межкластерных переско-
ков tfg.

Для получения дисперсионных соотношений
квазичастичных возбуждений мы используем метод
уравнений движения для матричной функции
Грина поляронов:

Dmn (k, ω) =
〈〈

Xm
k

∣∣∣ X†n
k

〉〉
,

связанной с одноэлектронной функцией Грина

Gσ (k, ω) =
〈〈

akσ

∣∣∣ a†kσ
〉〉

соотношением

Gσ (k, ω) =
∑
m,n

γσ (m) γ∗
σ (n)Dmn (k, ω).

Через фермиевскую одночастичную функцию
Грина выражается спектральная плотность одноча-
стичных возбуждений
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Рис. 5. Электронная структура (зонная структура, плотность состояний и спектральная плотность в точке с волновым
вектором k = π/2 на уровне химического потенциала) в случае слабого ЭФВ, рассчитанная для трех значений температу-
ры: T = 0 (а), T = T ′ (б), T > T ′ (в). Все расчеты были выполнены для следующих значений параметров: ω0 = 0.05 эВ,

λ = 0.02, t = 1 эВ, δ = (0.02–0.05) эВ

Aσ (k, ω) = − 1

π

∑
mn

γσ (m) γ∗
σ (n) ×

× ImDmn (k, ω + iδ) = − 1

π
ImG (k, ω + iδ)

и плотность одночастичных состояний для данной
проекции спина (Nk — нормировочный множитель)

Nσ (ω) =
1

Nk

∑
k

Aσ (k, ω).

Для функции Грина D̂ может быть записано
обобщенное уравнение Дайсона [42, 43]

D̂k (ω) =
[
Ĝ−1

0 (ω)− P̂k (ω)
(
t̂k + Λ̂k

)
+ Σ̂k (ω)

]
×

× P̂k (ω) . (7)

Здесь Σ̂k (ω) и P̂k (ω) — соответственно массовый и
силовой операторы, Ĝ0 (ω) — локальный внутрияче-
ечный пропагатор,

t̂mn
k =

∑
σ

γ∗
σ (m) γσ (n) tk,

где tk — фурье-образ межкластерного перескока.
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Рис. 6. Электронная структура (зонная структура, плотность состояний и спектральная плотность в точке с волновым
вектором k = π/2 на уровне химического потециала) в случае сильного ЭФВ, рассчитанная для трех значений тем-
пературы: T = 0 (а), T = T ′′ (б), T � T ′′ (в). Все расчеты были выполнены для следующих значений параметров:

ω0 = 0.05 эВ, λ = 0.4, t = 1 эВ, δ = (0.02–0.05) эВ

Сходство (6) с гамильтонианом модели Хаббар-
да в представлении X-операторов позволяет приме-
нить многие методы теории возмущений, известные
для модели Хаббарда. В приближении Хаббард-I со-
храняется структура точной функции Грина (7), но
массовый оператор полагается равным нулю, а си-
ловой оператор

P̂mn
k (ω) = δmnFm,

где
Fm ≡ F (pq) = 〈Xpp〉+ 〈Xqq〉

— фактор заполнения, названный в диаграммной
технике для X-операторов концевым множителем

[44]. Из уравнения (7) получаем

D̂−1
k = D̂−1

0 + t̂k.

Здесь
D̂mn

0 = δmnFm/(ω − Ωm),

где
Ωm ≡ Ω (pq) = Ep − Eq.

Дисперсионная зависимость фермиевских квази-
частиц определяется уравнением для полюсов мат-
ричной функции Грина D̂k:

det ‖δmn(ω − Ωm)/Fm − tmn (k)‖ = 0. (8)
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E

0

k /2= �

k

Рис. 7. Схематическая картина формирования псевдоще-
левого состояния в результате сильного ЭФВ. Штриховой
линией показано положение когерентного квазичастично-
го пика. Сплошной линией показано положение максимума

интенсивности спектра ARPES

Это уравнение близко по виду к дисперсионному
уравнению метода сильной связи в одноэлектрон-
ной зонной теории, но отличается от него двумя об-
стоятельствами: во-первых, индексы m и n нумеру-
ют не одноэлектронные орбитали, а одночастичные
возбуждения в многоэлектронной и многофононной
системе; во-вторых, эффективный интеграл пере-
скока определяется произведением tmn (k) и факто-
ром заполнения Fm, зависящим от чисел заполне-
ния начального и конечного состояний (рис. 1). В
результате зонная структура квазичастиц зависит
от температуры, в отличие от одноэлектронной зон-
ной структуры.

4. ЗОННАЯ СТРУКТУРА ПОЛЯРОНОВ В
РАМКАХ КЛАСТЕРНОЙ ТЕОРИИ

ВОЗМУЩЕНИЙ P-GTB

Кластерная теория возмущений успешно исполь-
зуется для исследования модели Хаббарда [45, 46] и
является точной в пределе электрон-электронного
взаимодействия U = 0 и U → ∞. В нашем слу-
чае электронные корреляции не рассматриваются и
реализуется как раз первый вариант, поэтому про-
блем, связанных с искусственным удвоением перио-
да кристаллической решетки, не возникает. Это хо-
рошо видно на рис. 4, где представлены результаты
нашего кластерного расчета в отсутствие ЭФВ. При
λ = 0 гамильтониан (2) точно диагонализуется пу-
тем перехода в k-пространство. Электронная зонная
структура имеет типично металлическое поведение
и, как видно, в плотности состояний (рис. 4б) не воз-
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Рис. 8. Зависимость удельного веса Z квазичастичного пи-
ка от волнового вектора k в случае сильного ЭФВ. Расче-
ты были выполнены для следующих значений параметров:

ω0 = 0.05 эВ, λ = 0.4, t = 1 эВ

никает никаких провалов, связанных с искусствен-
ным удвоением периода одномерной цепочки ато-
мов, а спектральная плотностьA (k, ω) в точке с вол-
новым вектором k = π/2 на уровне химического по-
тециала проявляется лоренцевским пиком (рис. 4в).
Зонная структура не зависит от температуры.

Если в системе возникает дальний порядок (на-
пример, ВСП в антиферромагнетиках или ВЗП-ти-
па), то в спектре элементарных возбуждений откры-
вается (диэлектрическая) щель. Так, в нашем рас-
чете при T = 0 и λ 
= 0 в энергетическом спект-
ре открывается щель Eg = 2Δ на уровне Фер-
ми (рис. 5а, 6а). Система становится диэлектричес-
кой. Ширина щели определяется величиной ЭФВ. В
спектральной плотности в случае слабого и сильно-
го ЭФВ возникают два пика, соответствующих «бо-
голюбовским» квазичастицам (рис. 5a′′′, 6a′′′). Та-
ким образом, независимо от величины ЭФВ основ-
ное состояние системы имеет качественно одинако-
вый вид — истинная диэлектрическая щель обуслов-
лена дальним порядком ВЗП-типа.

Однако с ростом температуры для двух этих слу-
чаев наблюдается принципиально различное пове-
дение. В случае слабого ЭФВ при T = T ′ проис-
ходит перекрытие спектрального веса двух пиков
(рис. 5б′′′), и при T > T ′ они сливаются в один ло-
ренцевский пик (рис. 5в′′′), характерный для нор-
мального металла (ферми-жидкости), а в плотно-
сти состояний постепенно исчезает диэлектрическая
щель (рис. 5б′′, 5в′′).
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Рис. 9. Температурная зависимость величины диэлектрической щели Eg (сплошная линия) и эффективной щели Eeff
g

(штриховая линия) для случая слабого (а) и сильного (б) ЭФВ; 2ΔMF и TMF — соответственно величина щели и
температура перехода в теории среднего поля

Качественно другое изменение зонной структу-
ры с ростом температуры можно наблюдать в слу-
чае сильного ЭФВ. На рис. 6б, 6в продемонстри-
рован основной поляронный эффект — расщепле-
ние зон на поляронные подзоны и формирование
самих поляронов — возбуждений фермиевского ти-
па в системе, являющихся проявлением гибридизо-
ванного состояния квазичастиц фермиевского типа
и локальных многофононных франк-кондоновских
резонансов [47,48]. Из-за сильного ЭФВ происходит
существенная перенормировка одночастичных воз-
буждений. Значительная часть спектрального ве-
са перераспределяется между когерентным пиком
квазичастичных возбуждений и расположенной ни-
же по энергии некогерентной частью спектра, обу-
словленной появлением вибронных сателлитов. При
некоторой температуре T = T ′′ наблюдается пере-
крытие спектрального веса двух пиков (рис. 6б′′′),
но из-за сильного уменьшения спектрального веса
когерентного квазичастичного пика происходит от-
крытие так называемой скрытой поверхности Фер-
ми. Поскольку в ARPES-экспериментах непосред-
ственно измеряется произведение f (ω)A (k, ω), где
f (ω) = [exp(ω/T ) + 1]−1 — функция распределения
Ферми, характерными особенностями спектров ин-
тенсивности ARPES сигнала для q1D-соединений с
ВЗП является смещение максимума интенсивности
спектра вглубь от уровня Ферми и его уширение с
более сильным (гауссовым) размытием по энергии,
чем для обычных квазичастиц в трехмерных метал-
лах на уровне Ферми, для которых максимум описы-
вается лоренцианом. Схематично эта ситуация пред-

ставлена на рис. 7, а на рис. 8 приведена рассчитан-
ная зависимость удельного веса Z квазичастичного
пика от волнового вектора k в случае сильного ЭФВ
при T = T ′′. Несмотря на то что система переходит
в металлическое состояние при T > T ′′, в плотности
состояний остается провал даже при высоких темпе-
ратурах T � T ′′ (рис. 6в′′). Все расчеты были наме-
ренно выполнены в приближении Хаббард-I, чтобы
исключить затухание квазичастичных возбуждений
и размывание щели с ростом температуры.

На рис. 9 сплошной линией представлена темпе-
ратурная зависимость Eg/2ΔMF , где 2ΔMF — вели-
чина щели в теории среднего поля как функция нор-
мированной температуры T /TMF для случаев сла-
бого (а) и сильного (б) ЭФВ. Видно, что T ′ и T ′′

меньше TMF . Штриховой линией на рис. 9б изоб-
ражено поведение эффективной щели Eeff

g

/
2ΔMF ,

определяемой на уровне плотности состояний, в e

раз превышающей плотность состояний на уровне
Ферми: DOS

(
Eeff

g

/
2
)
= eDOS(0). Хорошо видно,

что щель Eeff
g в спектре существует при сколь угод-

но большой температуре и выходит на постоянное
значение, равное примерно Eg (0)/2, с ростом тем-
пературы. Такое поведение хорошо согласуется с ре-
зультатами работы [49], где экспериментально была
определена некая эффективная щель Δeff в спектре
K0.3MoO3, существующая при T > TP .

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

На основании приведенных расчетов и сравнения
двух предельных случаев ЭФВ можно сделать вы-
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вод о том, что независимо от величины электрон-фо-
нонного взаимодействия основное состояние квази-
одномерных систем имеет качественно одинаковый
вид — истинная диэлектрическая щель обусловлена
дальним порядком ВЗП-типа. В квазиодномерных
системах с сильным ЭФВ наряду с ВЗП-щелью, обу-
словливающей истинное диэлектрическое основное
состояние, существует поляронная щель или щель
поляронного происхождения, ответственная за их
псевдощелевое поведение с ростом температуры.

Кроме q1D-соединений, псевдощелевые эффек-
ты наблюдаются в манганитах с колоссальным
магнитосопротивлением и ВТСП-купратах. Пони-
мание природы этого явления в рамках поляронного
подхода остается темой постоянных обсуждений
[50–57]. В нашей работе приведен теоретический
расчет, подтверждающий утверждения, сделанные
выше.

Работа выполнена при финансовой поддерж-
ке РФФИ (гранты №№17-02-00826, 16-02-00507,
16-02-00098, 16-02-00273), Правительства Крас-
ноярского края, Красноярского краевого фонда
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ности в рамках научных проектов №№16-42-243048,
16-42-240746, 16-43-240505, Совета по грантам
Президента РФ (СП-1844.2016.1, НШ-7559.2016.2).
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